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機器設計における材料選択のための
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1. はじ め にwww
（WorldWideWeb ）の普及によりインターネット上に存在する情報リソースを活用する
ための基盤が形成されたが、www は基本的に論文などのドキュメントをハイパーテキストとして
共有するための仕組みであり、材料データを初めとするファクトデータを共有するためのプラット
フォームとしては不適であった。XML （ExtensibleMarkupLanguage ）の開発により、タグの拡張
によって任意の構造を持つデータを交換することが可能となり、商取引、電子カルテ、ゲノム情報
など数多くの分野において情報を共有するための共通のデータスキーマが開発されている。
材料の分野においても、材料の物性データを記述するための標準スキーマとしてMatML （Mate-rialPropretiesMarkupLanguage
）の開発がASM を中心として継続されており、現在Version3.0
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が公開されている1)。2004年にはNSF(NationalScienceFoundation) のNSDL(NationalScientificDigitalLibrary)
プロジェクトの一貫としてWorkshopforScientificMarkupLanguages が開催さ
れ、材料科学、化学、地球科学、数学の四つの分野に関連する科学技術情報を相互に交換するため
のマークアップ言語についての議論が行われ、科学技術分野における情報交換のための標準的な手
段としてXML によるマークアップ言語を用いるという考え方が一般的になりつつある呪
データの共有に続いて、知識の共有を目的とする次世代のwww 技術としてセマンティック・
ウェブに関連した基盤技術の開発が進んでいる(図1) 。本稿では、その中の構成技術の一つである
オントロジーを用い、高温機器設計に必要なクリープデータの評価に関するオントロジーに関して
の検討を加える。
2 。 オ ン トロジ ー表現
オントロジーとは本来存在論の意であるが、知識工学的に用いた場合には複数の定義があり、専
門家の間でも意見が分かれているのが現状である。しかしながら、概念構造を明確にするためのも
のであるということでは共通している。情報として表現する場合には、概念と関連する概念の間の
関係、概念に関する説明、関連する属性と属性値の範囲を明確に指定した辞書の一種と考えられる。
材料の種類を例とすると、図2 のように合金(Alloy)はその特性によって耐熱合金(HeatResistantAlloy)
、耐腐食合金(CorrosionResistantAlloy) などに分類され、また組成によってNi 基合金(Ni-BasedAlloy)
、ステンレス鋼(StainlessSteel)などに分類される。これらの概念は互いにネッ
トワーク構造を成しており、必ずしも階層構造で収まるものではない。
RestrictionofProperties
RestrictionofProperties
図2 材料の特性による分類例
このような構造を表現するための記述言語としてDAML （DARPAAgentMarkupLanguage ）、OIL
（OntologyInterfaceLayer）などいくつかの形式が提案されたが、現在、これらを開発した経
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験を踏まえてOWL(WebOntologyLanguage) がW3C(WWWConsortium) の標準として定ま
りつつある。また、それぞれの学術分野や応用領域で共通のオントロジーの定義を持つことによっ
て、当該分野の高度な情報検索を実現し、たとえば遺伝子に関する研究と医療の分野といった関連
する領域における情報の交換などに広く用いることができると考えられており7)、遺伝子情報に関
するGO(GeneOntology)') 、より一般的なレベルのオントロジーを規定するためのStandardUpperLevelOnto!ogy*)
などの多くのオントロジー構築プロジェクトが進行している。
3 。 シソ ーラ ス
材料分野における材料オントロジーの標準化を考えるにあたり、ASM などを中心として古くか
ら整備されているシソーラスの活用を考える。図3 に、ASM のものを基本として藤田らが整備した
材料に関するシソーラスを芦野が可視化したものの一部を示す5)。シソーラスは語彙の間の関連を
明示的に記述したものであり、オントロジーの一種であるが、その表現力はオントロジーに比較し
て低い。このシソーラスを元にOWL によってオントロジーを記述した結果、以下の点が明らかに
なった。
図3 材料シソーラスのグラフ表現
・上位語一下位語の関係はほぽクラス サーブクラスの関係にマッピングすることが出来るが、シソー
ラスにはインスタンスの概念がないため、クラス イーンスタンスの関係が上位語一下位語の関係と
して記述されている。
・シソーラスでは属性の制限に関して記述が不可能であるため、これを追加する必要がある。
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・関連語の中には上位・下位の関係では表現しきれない多くの関係が含まれており、概念の属性、ク
ラス サーブクラスの関係、同じ上位クラスを持つもの、材料の用途に関する記述など、内容を理解
した上でオントロジーにおける関係にマッピングする必要がある。
4. ク リープ 特性 に関 す る オ ン トロジ ー
前述のシソーラスから得られたオントロジーを、実際の高温機器設計に用いられる手順を考慮し
て芳須らが拡張したものを図4 に示す^)。この検討により、シソーラスでは、図の左上の部分、Conce-ptualWorld
と分類された部分にある語彙、材料のTaxonomy に相当する部分に関しては十分な整
備がされているが、右下の部分、RealWorld と分類された部分に関する語彙が不十分であることが
明らかになった。ConceptualW:)Tld
／ ‾≒→ 匹 →
RealWxId
図4 クリープ特性に関連した語彙の関係
この領域に属する語彙は、主としてクリープ特性を実際に評価するための実験に関連する語彙、
および得られたデータを評価して設計に必要とされる特性値を求めるためのデータ処理とその背景
となる材料科学的な知見に関する語彙である。一般に、材料に関する実験データではパラメータ数
が多く、データにばらつきがあるために、材料科学的な知見に基づいて設計変数を求め、機器設計
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時の基準とする。このような手続きの記述に必要とされる語彙がシソーラスでは得られない。
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5 。 高温 機 器設 計 に用 い ら れ る オ ン トロジ ー
機器設計のための標準規格などに基づいて、前節において述べたデータ処理の過程に関連する語
彙の関係をさらに詳細に示したものが図5 である。ここに含まれる語彙を実験データから適切な材
料を選択するまでのデータの流れに基づいて、オントロジーに属する概念と、それに作用するルー
ル、手続き、知識に分けて図6 に示す。
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図5 高温機器設計の手順（一部）
クリープ特性を測定する実験では特定の材料に関して、温度と時間を変化させてこれに加わる応
力を測定し、このデータからある材料が特定の温度、応力下で何時間の使用に耐えるかを求める。
このためには得られた実験データを特定のルールに従って曲線でフィッティングし、温度と時間と
いう二つのパラメータを材料科学的な知見に基づいて一つにまとめることで単一のクリープ破断曲
線を得、これを外挿することで特定材料が特定の条件下で何時間使用可能かという設計曲線を得る。
複数の材料の設計曲線から、安全係数を考慮して設計機器の要求仕様を満たす材料を選択する。
これらの語彙は、必ずしも材料科学的な物性や知識から直接に導かれるものではなく、実際に得
られたデータと高温機器設計という要求から必要とされる語彙が存在し、長期・短期の影響などそ
れぞれの評価基準に応じて異なった語彙のセットが用いられている。図では、左上のDiffusion
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Properties,DeformationMechanismMap などが材料科学の分野で用いられる語彙を示し、これら
とクリープ特性のデータ解析に用いられる語彙との関係を表しているが、異なった材料評価を行う
場合には同じ材料科学の語彙から異なったデータ解析に関する語彙セットが関連する。このように、
目的に応じて細かくグループに分けられた語彙の間の関係を明確にすることもオントロジーの役割
の一つと言える。
(Rule)
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6 。結 論
図6 設計時のクリープ特性データ解析の流れ
ある分野における概念とそれらの間の関連を記述するオントロジーは今後、知識の記述を計算機
可読化したり、隣接した分野における情報の交換を可能とするために重要であるが、材料分野では
材料や物性値の分類に関してはシソーラスの形で整備が進んでいるが、実際にデータを利用するた
めの知識は未整備である。本稿では、高温機器設計に必要とされるクリープ特性を例として関連す
る語彙とそれらの間の関連を明確化し、オントロジーと関連する知識の構造を明らかにした。この
ことから、実際に材料情報を機器設計などに用いるには目的に応じたパラメータ抽出のためのデー
タ解析、これに関連する材料化学的な知見に応じた語彙の明確化が必須であることが明らかになっ
た。
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WebOntologydefinitionfordesignorientedmaterialselection
ToshihiroASHINO,HiroshiYOSHIZU
SeveraldataschemadefinitionofmaterialpropertiesforXMLaredeveloped
withXMLSchema,RelaxNGorotherschemadefinitionlanguages.Theygive
commonande χchangeablee χpressionofmaterialdata.Ne χtstagetowardknowl-edgemanagementaboutmaterialusage.selectionorprocessingistodefineontologywhichrepresentsstructureofconceptsrelatetomaterial.Inthispaper,theontol-ogydefinitionofcreeppropertiesandusageofitfordesignprocessandit'slimita-tionsaredescribed.
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